



















（MSE : Metastable Solvent Epitaxy）と呼ばれる新奇なSiC単結晶成長法を開発した．この手法で成長さ
せたSiC単結晶の{0001}面には，マイクロパイプ欠陥は無く，平坦に成長している．マイクロパイプ欠陥の
生成機構は，Frankによる超格子転位を起源とする説が有力であるが，本研究では両手法には成長環境にの
違いに着目した．Lely法では黒鉛坩堝を用いているので，気体溶媒中に大量の炭素（C）が溶け出し，成長
環境はC-richと考えられる．一方，MSE法の成長環境は種結晶が液体Siに覆われているため，Si-richであ
る．環境によってその値が変わる物性として表面エネルギーが知られており．これは静的な要因として結晶
成長を支配している．本研究では，精密な第一原理計算によって，SiCの環境に依存した表面エネルギーを
計算し，SiCの単結晶成長においてマイクロパイプ欠陥が生じる新たなモデルを提案した．具体的な計算と
して，SiCの{0001}面とそれに直交する{11-20}面, {1-100}面の表面エネルギーを求めた．その手法として，
バルクモデルと真空-固体界面を有するスラブモデルのエネルギー差から表面エネルギーを計算した．またSi
面，C面が交互に現れる{0001}面は，環境による表面エネルギーへの影響が大きい．Si-rich, C-rich環境下
での{0001}面の表面エネルギーを精密に計算するため，本研究では，Si, Cそれぞれで表面が覆われたスラブ
モデルを作成し，化学ポテンシャルの概念を利用した．そして，{0001}面と直交する２面の表面エネルギー
を比較すると，Si-richでは{0001}面が安定，C-richでは{0001}面が不安定であるという結果が得られた．こ
の結果は，Si-richでは，{0001}面の表面積が大きくなるように結晶成長するため，{0001}面上に生じたマイ
クロパイプ欠陥は拡散原子によって埋め立てられ，閉塞していくことを示唆しており，C-richでは，{0001}
面上で拡散原子が結晶に取り込まれ，マイクロパイプ欠陥を維持したまま結晶成長するため，欠陥濃度が高
くなることを示唆している．
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